


















































この方程式の一般解は、outgoing waveと incoming waveをそれぞれ表す第１種及び第２種のハ
ンケル関数の線形結合で表される。 kk = である。
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（３）










( )rlz は ( ) ( )r r
( ) ( )
l l
s0
















散乱によって生じる位相シフト ld を用いて（３）より、 ( )exp i2l l l=a b d とおく。さらに散乱




















z は平面波 ( )exp ik r: で表せるので、平面













z を得るには動径方向の解（４）、（５）にrの方向を表す角度W r＝（θ, φ）を






Almは入射波と透過波を合わせた波の振幅、 ( )t El は散乱確率で位相シフト ( )Eld に依存する。位
相シフト ( )Eld の値はマフィン・テイン外部での波動関数 ( )rlz とマフィン・テイン内部での波
動関数 ( )rl{ とを滑らかにつなぐ条件から求める。 ( )rl{ はハートリーフォック方程式の数値解
から求める。その際に必要なイオンコア（マフィン・テイン内部）の束縛電子の波動関数には
E. Clementi等4, 16）の文献値を用いた。 散乱波（７）の振幅は波動関数（６）の振幅Almに散乱
確率 ( )t El を掛けたものであることが解る。この関係を以下で用いる。
２－２　原子面での多重散乱（原子面回折マトリックス）６）





上の j番目の原子の位置ベクトルを基本単位格子ベクトル a1、 a2と整数mi、mkを用い
て m mR a aj i k1 2= + とする。入射平面波 ( )r















原子面上の他の原子 kへの新たな入射波となる。（11）に於ける outgoing waveの項
( ) ( )Wh k Yr R
( )
l j lm r R
1
j







l lは１回散乱された部分波（ l ml l）の振幅を表し、同時に原子kへの入射波
の振幅でもある（位相項は行路差に起因する）。（14）のGlml ml lは原子 j で散乱された部分波
（ lm）の中で、原子 kへと向かう状態（ l ml l）の部分波の伝播を表すグリーン関数であ












て行く。（12）を導いたと同様な方法で（15）の ( ) ( )Wh k Yr R
( )






























における g gl は波動ベクトルk g l、
k gの和を示す。波動ベクトルk g lはGを２次元逆格子ベクトルとしてk k Gg g= +l 、つまり回折
条件を満たす波動ベクトルである。（20）で求めたM g gl の物理的意味は、波動ベクトルk gの振
幅１の平面波 ( )exp ik rg :l が、原子面に入射した時、波動ベクトルが k g lである散乱平面
波 ( )exp ik rg :l が持つ振幅を表す量である。 glをcolumnに gを rowとするマトリックスで表せ













３－１　位相シフト ( )Eld および散乱確率 ( )t El
図３は横軸に入射エネルギーE、縦軸にSi原子の位相シフト ( )Eld を示すグラフである。マ




値を l 4max = とした。 この位相シフト ( )Eld を用いて、 l 0= の場合の散乱確率




図３ Si原子の位相シフト ( )Eld
３－２　グリーン関数 ( )G Elml ml l





（22）の ( , )F E Rl m km m は入射エネルギーE、および格子（原子の位置座標）に依存する。運動学的
回折散乱モデルにおける構造因子、格子因子に対応するものである。ここで、位相項
[ ( )]exp ik R R// k j0 : - に現れる k //0 は、原子面への入射電子の波動ベクトル k gの平行成分 k //g
と k k G// //g 0= + で結びつく関係にある。このことは、波動ベクトル k gが結晶内のベクトル
で、k //0 は結晶外部（真空中）の波動ベクトルk0の平行成分であることを示す。 ( )C l m l m
lm m m l l は
Clebesch-Gordan係数 ( )B l m l ml m m l l 17）に比例する。方位量子数および磁気量子数m m m 0- + =l m 、
l l l even+ + =l m 、 l l l l l# #- +l m l mの条件を満たす時のみ、 ( )B l m l ml m m l l すなわち ( )C l m l mlm m m l l は
値を持つ。その結果、 Fl mm mはm l even+ =m m の条件の時の値が必要になる 18）。またGlml ml lは
l l m m even+ + + =l l のときに値を持つことになる。このことは、 l m+ 、 l m+l lがevenまたは
oddの時にGlml ml lは値を持つことを示す。図５に ( )F E20 の入射エネルギー依存性（エネルギー
領域は最大500eV）および格子依存性を示す。１回散乱を扱う運動学的回折散乱モデルでは、
これに相当する物理量は入射エネルギーに対してなだらかに減少する19）が図５はエネルギーが





（21）に示すようにグリーン関数Glml ml lは、Fl mm mに ( )C l m l m
lm m m l l を掛けて求める。グリーン関
数Glml ml lは lmをcolumnに l ml lをrowとする正方行列である。計算したマトリックスのサイズは
( )l 1 25max
2
+ = である。この25 ×25の成分を持つ行列は l m+ がevenおよびoddの小さな正方
行列、15×15、10×10の２つの正方行列に分解できる。図６は分解された10×10の正方行列
の成分の中で値を持った行列成分に○をつけている。格子の形状は正方格子の場合であ
る。 l l- l が偶数であり、かつ m m- l が４の整数倍の時にのみマトリックスの成分は値を持
っている。 入射波動ベクトルk gの平行成分k //g はすでに述べたようにk k G// //g 0= + の関係を満






図５ ( )F E20 のエネルギー依存性および格子依存性　 l m even2 0+ = + =m m
図６ l m+ 、 l m+l l がODD の時の正方行列
( )exp im R Rk j- z -m の２つの項を考えれば良いことになる。
正方格子では原子kに対して等しい距離にある原子、すなわち R Rk j- が一定であれば、方








R Rk j +z
r
- の値をとる。mmが４の整数
倍であれば指数項 ( )exp im R Rk j- z -m は必ず正の値を、その格子和を取ればFl mm mは大きな値をと
る、すなわち強め合うことになる。図７のグラフは横軸が入射電子のエネルギー、縦軸がグリ
ーン関数Glml ml lの絶対値を表す。特徴的なことは lと l lが異なるときに比べて、mlとmが異なる
ときの方がGlml ml lの絶対値のエネルギー依存性が変わることである。他のブラヴェ格子に対し







図７ Glml ml lの絶対値の入射エネルギー依存性（正方格子）
表 Glml ml lに於ける方位量子数、磁気量子数の選択則
が、Glml ml lの絶対値が大きな値を示していた。
３－３　回折マトリックスM g gl
３－２で求めた格子に依存する ( )G Elml ml l の値は、図７に示すように入射エネルギーの変化に
より変動する。（17）で定義されたように ( )G Elml ml l は散乱確率 ( )t El をかけて散乱マトリック
ス ( )X Elml ml l としている。散乱確率 ( )t El のエネルギー依存性は図４に示すように ( )G Elml ml l の依存
性比べて小さいので、 X lml ml lの入射エネルギー依存性は ( )G Elml ml l にほぼ等しい。回折マトリッ






し、 <X 1lml ml l であることからM g gl の入射エネルギー依存性は大きく変わる。エネルギー領域
が300eV以上ではほとんど一定値でかつ小さな値になっている。図８－１は g＝（00）回折ビ
ームが、正方格子の原子面に入射したときの反射あるいは透過する gl＝（00）回折ビームの原




図８－１ 回折マトリックスM ,00 00 （正方格子）
図８－２ 回折マトリックスM ,21 00 （正方格子）
を示している。
図９－１、図９－２は g＝（00）回折ビームが、正方格子の原子面に入射したとき反射ある
いは透過する gl＝（00）、（10）、（20）、（22）、（30）、（31）の回折マトリックスM g gl の絶対値
（回折スポットの強度）のエネルギー依存性を求めたものである。やはり低エネルギー領域
25eVおよび60eVのみに回折ビームが強度をもつ。図10はSi (100) から測定した回折スポット








図９－１ 回折マトリックスの絶対値 M g gl （正方格子）


























R jからのoutgoing wave ( ) ( )Wh k Yr R
( )
l j lm r R
1
j
- - はr Rk- を変数とする球ベッセル関数と
球面調和関数の積 ( ) ( )Wj k Yr Rl k l m r Rk- -l l l で表せる。このことはR jのまわり球面波はRkへの
平面波展開できることを意味する。 ( ) ( )Wh k Yr R
( )










Dlml ml lはClebesch-Gordan係数 ( )B l m l m
l m m l l で表せ、R Rk j- に依存する項すなわち格子の形状に
依存する量と係数に分けて表すことができる。
Appendix B
( ) ( )Wh k Yr R
( )




成分についてまず積分する。さらに、Riは２次元の格子ベクトル m mR a ai 1 1 2 2= + （a1とa2は
格子の基本ベクトル、m1、m2は正負の整数）であること、Gは２次元逆格子ベクトル









dxdy# に変える。Wは２次元基本単位格子の面積 a a1 2# である。その結果次式を
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